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Résumé — Ce travail présente une modélisation chimio-mécanique du béton reposant sur le couplage
entre le transport réactif et la réponse mécanique du système afin d’évaluer l’évolution des paramètres
apparents du béton. Ce modèle repose sur une représentation d’un milieu poreux fissuré, dont la fissura-
tion est traitée par un modèle de Zone Cohésives Frottantes. Il est étudié en particulier les réactions de
gonflements dont les pores et les fissures sont mis sous pression. Une application à la Réaction Sulfatique
Interne (RSI) est présentée mettant en avant l’impact de la granulométrie sur le gonflement du béton.
Mots clés — Modèles de Zone Cohésives Frottantes, Micro-poro-mécanique, Transport réactif
1 Contexte et état de l’art
Dans le cadre de l’extension de la durée de vie des centrales nucléaires, différents travaux de re-
cherche sont réalisés par l’Institut de Radioprotection et de Sûreté Nucléaire (IRSN) afin d’évaluer le
vieillissement des infrastructures nucléaires et des matériaux qui les composent notamment sur le vieillis-
sement des matériaux cimentaires des enceintes de confinement. Les dégradations de ces matériaux sont
dues à des pathologies liées aux conditions environnementales et à la microstructure du béton. Un état
avancé de dégradation peut conduire à l’apparition d’un réseau de fissures augmentant la perméabilité
apparente du béton et réduisant les propriétés de confinement de l’enceinte. Les processus de fissuration
et leurs conséquences mécaniques sont ici étudiés à l’échelle d’une collection de granulats : échelle dite
mésoscopique.
L’objectif de ce travail est la compréhension à l’échelle mésoscopique de l’impact d’une dégrada-
tion chimique telle que la Réaction Sulfatique Interne (RSI) sur le coefficient de diffusion et la ténacité
apparente du matériau.
La RSI est une pathologie endogène issue d’une exposition à des températures supérieures à 65◦C au
jeune âge et un milieu à forte humidité relative. À cause d’un échauffement important durant l’hydrata-
tion du béton, une espèce solide, l’ettringite, est dissoute et les ions la constituant sont en partie adsorbés
par la matrice de la pâte de ciment (C-S-H). L’environnement induit le lessivage des alcalins entraînant la
désorption des ions. Une fois en solution, l’ettringite précipite dans les pores du matériau durci entraînant
des gonflements locaux dans la pâte de ciment et une fissuration du matériau par déformations différen-
tielles. Les fissures créées constituent alors le lieu privilégié d’une nouvelle précipitation d’ettringite [6].
La RSI est une réaction dont le potentiel de gonflement dépend de la composition du matériau ainsi que
de l’échauffement thermique initial [20]. Néanmoins, les gonflements et donc la précipitation d’ettringite
dans le béton mature ne peuvent avoir lieu dans un milieu adiabatique [12]. Ainsi, il est nécessaire de
prendre en compte chacun des phénomènes : transport d’espèces, chimie et mécanique.
Deux familles de modélisation permettent d’évaluer l’impact du gonflement sur les structures cimen-
taires :
1. les modélisations thermo-hydro-mécaniques : le comportement dépend de la saturation du milieu
[14]. Le gonflement dépend d’une valeur de saturation seuil.
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2. les modélisations thermo-chimio-mécaniques : elles sont basées soit sur une approche thermody-
namique chimique afin de quantifier la pression de cristallisation [8] [20], soit sur une approche
cinétique chimique [21].
Ces modèles reposent sur un découplage du transport réactif (diffusion et résolution chimique) et mé-
canique. D’après les travaux de [20], [14] et [15], cette approche doit être améliorée afin de prendre en
compte l’impact de la fissuration sur les processus de transport.
La modélisation présentée ici repose sur un couplage faible du transport réactif et de la réponse
mécanique afin d’évaluer l’évolution des paramètres apparents du béton.
2 Modélisation chimio-poro-mécanique
Une modélisation chimio-poro-mécanique est mise en œuvre. Dans cette partie, le modèle et les
hypothèses choisies sont présentés.
Le béton est un matériau multi phasiques composé d’inclusions rigides, de granulats et d’une matrice
poreuse, la pâte de ciment (FIGURE 1). Les pores saturés sont sujets à des réactions hydro-chimiques
de précipitation créant ainsi de nouvelles phases solides. La matrice de la pâte de ciment, est un milieu
poreux dont le comportement mécanique est visco-élastique [11] et comporte un grand nombre de sites
de sorption. Ainsi, le béton est modélisé par une approche micro-poro-mécanique [11] [23], dont les
coefficients apparents dépendent de la fraction volumique des phases solides et des pores.
Le béton est considéré mature dans un milieu immergé. Les hypothèses du modèle sont :
— un comportement micro-poro-mécanique de la matrice,
— la mécanique n’a pas d’impact sur la thermodynamique chimique du système,
— la diffusion est principalement impactée par la fissuration et la microstructure,
— le transport au sein de la matrice et dans les fissures est uniquement fickien [9],
— la cinétique du transport réactif est guidée par les phénomènes de transport, les réactions chi-
miques étant considérées comme instantanées.
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FIGURE 1 – Modèle chimio-mécanique
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3 Résolution numérique du système
3.1 Résolution du système
La résolution repose sur un couplage faible :
1. diffusion : loi de Fick dans un milieu poreux (1),
2. chimique : connaissant les ions en solution la quantité d’ettringite précipitées est estimée,
3. mécanique : le gonflement de la matrice est obtenu par un modèle poro-mécanique, le volume
d’ettringite est un paramètre du modèle de pression. La fissuration est traitée par un modèle de
zones cohésives prenant en compte une pression post-rupture.
La résolution de chaque phénomène est indépendante. Les simulations sont effectuées à l’aide de la
plateforme numérique Xper (eXtented cohesive zone models and PERiodic homogenization) [16] [18].
3.2 Résolution du transport réactif
3.2.1 Transport d’espèces
Le milieu est immergé. La loi de Fick dans un milieu poreux s’écrit pour une espèce chimique i :
∂φCi
∂t
= ∇ · (Di∇Ci)+ ri+Φ f issure (1)
où φ [−] est la porosité, Ci [mol.L−1] est la concentration de l’espèce i aqueuse, Di [m2.s−1] est le coef-
ficient de diffusion effectif de l’espèce, ri [mol.L−1.s−1] est le terme source correspondant à l’impact de
la chimie et Φ f issure est le le flux normal traversant les fissures [2]. Ce flux représente l’impact résistif
des fissures sur le transport des espèces chimiques. L’évolution du coefficient de diffusion en fonction de
l’ouverture de fissure suit le modèle proposé par [9]. Dans ce modèle, le coefficient de diffusion dépend
de l’ouverture de fissure uN . Le transport des espèces chimiques est considéré équivalent à celui dans
l’eau pour une ouverture de fissure de 100 µm (ure f ).
Φ f issure = D f issure
(
C+i −C−i
)
lc
n

D f issure = Deau
uN
ure f
Si uN < ure f
D f issure = Deau Si uN > ure f
(2)
où Deau est le coefficient de diffusion de l’espèce dans l’eau et vaut environ 10−9m2.s−1, lc est la longueur
caractéristique permettant le calcul du gradient (voir [2]) et C+i et C
−
i représentent les concentrations des
espèces entre les deux lèvres de la fissure.
Le flux tangentiel prenant en compte le transport réactif dans les fissures est en cours de développe-
ment.
3.2.2 Hydrochimie
Un milieu géochimique est composé de Nspecies espèces en solution de concentration C, de Nsolid
espèces solides de concentration L, et de Nsorbed espèces fixées de concentration S (FIGURE 2). Trois
réactions principales sont prises en compte [19] :
1. réaction aqueuse. Des ions réagissent entre eux créant un nouvel ion/molécule aqueuse :
Faqi (C) = Kaq,i
Nspecies
∏
j=1
CAQi, jj (3)
où Kaq,i est la constante thermodynamique de réaction et AQ est la matrice de stœchiométrie.
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2. réactions de sorption entre les concentrations en solution Ci, les sites de sorption (modélisé par
les constantes thermodynamiques Ks), et les concentrations fixées Si :
FSpi (C,S) = Ksp,i
Nspecies
∏
j=1
CAi, jj
Nsorbed
∏
j=1
SBi, jj (4)
où A et B sont les matrices de stœchiométries des réactions.
3. réactions de précipitation/dissolution. La réaction doit assurer l’équilibre thermodynamique :
FSi (C) = 1−Ksol,i
Nspecies
∏
j=1
CEi, jj = 0 (5)
où Ksol,i est la constante thermodynamique de précipitation, et E est la matrice stœchiométrique.
De plus, la concentration de solide doit rester positive. Ces deux équations sont réécrites de façon
à se ramener à un problème de complémentarité [19] :
Ψ(FSi (C),Li) = F
S
i (C)×Li = 0 FSi > 0 et Li > 0 (6)
Le système est résolu en cherchant le minimum des fonctions Ψ.
La résolution du système chimique doit s’effectuer en considérant l’ensemble des réactions tout en assu-
rant les lois de conservations de masse de la concentration totale aqueuse (C)tot et totale fixée (S)tot :
(Ci)tot =Ci+
Naq
∑
ks=1
Aqks,iF
aq
i (C)+
Nsorbed
∑
u=1
Au,iF
Sp
i +
Nsolid
∑
jsol=1
E jsol,iLi
(Si)tot = Si+
Nsorbed
∑
u=1
Bu,iF
Sp
i
(7)
où Naq est le nombre de réaction aqueuse. Au début de la résolution, les concentrations totales des espèces
aqueuses et fixées sont évaluées à partir des concentrations fixées et solides de l’itération précédente et
la concentration aqueuse obtenue à l’itération actuelle par le calcul de transport. Ces concentrations
totales sont notées respectivement TC et TS. La résolution chimique revient à la résolution du problème
non linéaire (8). Ce problème est écrit de manière logarithmique et résolu par un algorithme de Newton
semi-smooth (voir [19]). 
TC− (C)tot = 0
TS− (S)tot = 0
Ψ(FS(C),L) = 0
∀i Ci ≥ 0, Si ≥ 0 et Li ≥ 0
(8)
3.3 Mécanique
La fissuration est modélisée par une approche cohésive-volumique [16]. Le comportement du maté-
riau est découplé en une partie volumique durcissante décrivant le comportement sans endommagement
et un comportement surfacique adoucissant décrivant la fissuration.
Le matériau est modélisé par un prenant en compte la fissuration avec pression post rupture et la visco-
poro-élasticité de la pâte de ciment (FIGURE 3).
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FIGURE 2 – Schéma de la modélisation chimique d’une pâte de ciment : Ci concentration des espèces
aqueuses, Si concentration des espèces fixées sorbées et Li concentration des espèces solides
3.3.1 Modélisation visco-poro-mécanique de la matrice cimentaire
Le modèle visco-poro-mécanique modélise l’impact de la pression dans une matrice visco-élastique.
Ce modèle exprime la contrainte de la matrice en fonction de la déformation appliquée sur le Volume
Élémentaire Représentatif, ε et de la contrainte agissant dans les pores (Biot). Cette dernière dépend de
la pression exercée par l’ettringite au sein des pores, Pett [MPa], et du coefficient de Biot, b :
σ= C : ε+VM : (C+CM) ε˙−bPettI (9)
où C, CM et VM sont respectivement le tenseur élastique, le tenseur élastique de Maxwell et le
tenseur visqueux de Maxwell. La visco-élasticité est ici représentée par le modèle de Zener. L’équation
de pression prend en compte uniquement les pressions positives. Ce modèle a été appliqué à la RSI par
[20] [21] [15] :
Pett = N
〈
φett −〈φ0ett +btr(ε))〉+
〉
+
(10)
où la pression d’ettringite dépend du module de Biot N, la fraction volumique d’ettringite φett , et la
fraction volumique de pores connectés φ0ett , 〈x〉+ = (x+ |x|)/2
3.3.2 Modélisation pression post-rupture
Un modèle cohésif permet de traduire la fissuration du milieu par déformation différentiée ainsi que
l’impact de la mise sous pression des fissures. Le modèle cohésif avec gonflement post-rupture, basé sur
les modèles de [3] et [17], prend en compte les composantes normale et tangente du saut de déplacement
sur les lèvres de la fissure [u] et introduit progressivement une pression post rupture P. Pour une fissure, le
vecteur contrainte cohésif Radh dépend d’une variable d’intensité adhésive surfacique β (β= 1 : interface
saine, β= 0 : interface rompue) via un tenseur d’élasticité surfacique endommageable K(β) (avec α≥ 0) :
Radh = K(β) · [u]− (1−β)αPn (11)
où n est la normale.
4 Application
Le gonflement libre d’une éprouvette 11×22 cm de béton atteinte de RSI est étudié. Le gonflement
est dû aux conditions limites chimiques. Le modèle chimique considère une fonction de désorption et une
réaction de précipitation. Le coefficient de diffusion dans l’inclusion est plus faible que dans la matrice.
La concentration en alcalin (sodium) est imposée au bord du domaine et les déplacements verticaux son
bloqués au bas de l’éprouvette (FIGURE 4 a)). Les paramètres diffusifs et poro-élastiques de la matrice
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Pett
Visco-poro-mécanique
Cohésif et pression 
post-rupture
FIGURE 3 – Méthode cohésive-volumique : les mailles volumiques portent les comportements visco-
poro-mécanique et les interfaces entre les mailles portent les modèles d’endommagement surfacique et
les pressions d’ettringite post-rupture
sont estimés par homogénéisation analytique en considérant un mortier sain composé de 50% de sable
et une pâte de ciment de rapport eau sur ciment de 0.3. Des simulations en poro-élasticité et en visco-
poro-élasticité sont comparés. Les paramètres visco-élastiques sont estimés à partir de paramètre de la
littérature [7]. Le maillage utilisé est un maillage est de type Delaunay isotrope homogène dont la taille
des mailles est de 2 mm et les calculs sont effectués sur 48 processeurs. La pression post rupture n’est pas
prise en compte. La variable d’étude est la fraction volumique de granulats pour une distribution mono
disperse de 6 mm de rayon.
Uy = 0
+[Na ]= 0. mol/L
Fraction volumique d'ettringite
a) conditions aux limites b) champs de volume d’ettringite c) profil de fissuration
FIGURE 4 – Résultat de simulation visco élastique, fg = 0.35
La FIGURE 4 b) montre que le champ de fraction volumique d’ettringite dépend localement de la pré-
sence d’inclusions et qu’un gradient d’ettringite est crée entre le bord et le centre de l’éprouvette. Ce ré-
sultat est en accord avec les simulations de [21], dont la précipitation de l’ettringite dépend de la concen-
tration en alcalins. La précipitation localisée de l’ettringite au niveau de l’interface matrice/granulats
visible au début de la réaction n’est cependant pas retrouvée [6].
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La FIGURE 4 c) montre une fissuration issue des déformations différentiées entre les granulats et
la matrice et du gonflement de l’éprouvette. La zone interfaciale matrice/granulats, nommée auréole
de transition, est une zone de faiblesse du matériau dû à une porosité locale plus importante que dans la
matrice [10]. L’interface est ici considérée comme saine et les paramètres cohésifs sont équivalents à ceux
de la matrice [2]. Par déformations différentielles, cette zone est le lieu privilégié pour l’initiation des
fissures. Le gradient de gonflement dans l’éprouvette est ensuite moteur de la propagation des fissures.
Ces fissures se propagent préférentiellement dans le sens vertical dû au gonflement en forme de tonneau
de l’éprouvette et entre chaque inclusion due à la concentration locale des contraintes.
L’expansion latérale des éprouvettes, usuellement étudiées expérimentalement, est représentée pour
différentes fractions volumiques d’inclusions pour des modèles poro-élastiques et visco-poro-élastiques
(FIGURE 5). Pour les simulations poro-élastiques, la courbe est bien de forme sigmoïdale, forme typique
des expansions d’éprouvettes atteintes de la RSI [14]. Cependant, l’impact de la partie visqueuse est
trop important. L’expansion augmente lorsque la fraction volumique d’inclusion diminue, étant donné
que la matrice est la zone d’expansion dans le modèle. Pour le mortier, matériau composé de pâte de
ciment et de sable (inclusion de taille plus faible), Al Schamaa [1] observe une tendance inverse. Le
mortier est un matériau, au contraire du béton, caractérisé par une forte fraction volumique d’auréoles de
transition et une forte percolation de cette phase, impactant le comportement hydro-chimio-mécanique
du matériau [22] [5]. Ainsi, les processus de transport ainsi que le champ de contrainte sont fortement
impactés par cette zone pouvant expliquer la différence dans les résultats. L’autre explication est la non-
prise en compte de la pression de cristallisation dans les fissures ainsi que la fissuration initiale due à
l’échauffement au jeune âge [13].
Afin de mieux prendre en compte l’évolution de la cinétique de gonflement du béton, la modélisation
du transport réactif dans les fissures est en cours de développement.
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FIGURE 5 – Étude de l’expansion des éprouvettes au cours des dégradations pour différents taux de
granulats
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